




























工学部生物化学工学科に設置されている既存のCACheシステム 1 ) を利用し，有機分子







MOPAC “ -L MM2 4 通・ MOSF 
MOPAC 
M770 Mac PC 
(拡張) (拡張)
















EF AM1 NOMM MULLIK BONDS NOINTER DENOUT ISOTOPE NODIIS 
dbf03, Optimize geome住y
C .0000 .0000 .0000 
C 1.4128 .0000 .0000 
C 2.1603 1.1893 .0000 
C 1.4225 2.3635 .0043 
C ー.0077 2.3961 .0029 
C -.7102 1.1965 .0019 
C -.3712 3.8003 .0058 
C .8668 4.5223 .0081 
C 回1.5625 4.5109 .0076 
C -1.5111 5.9061 .0119 
C ー.2859 6.5995 .0145 
C .9404 5.9034 .0122 
。 1.9738 3.6543 .0061 
H ー.5274 -.9649 .0003 
。 1.9802 -1.2565 .0007 
H 3.2563 1.2042 -.0001 
H -1.8100 1.1906 .0025 
H -2.5298 3.9885 .0059 
H -2.4507 6.4796 .0138 
C -.2806 8.0057 .0192 
H 1.9024 6.4322 .0143 
C -.2789 9.2059 .0241 
C .9365 11.3185 .0384 
C -.2781 10.6107 .0216 
C ー1.4928 11.3182 -.0051 
C -1.4993 12.7086 -.0203 
C -.2779 13.4020 -.0106 
C .9433 12.7090 .0178 
N -.2784 14.8879 -.0317 
。 -1.3305 15.4689 -.0514 
。 .7728 15.4708 -.0284 
H 1.8901 10.7687 .0616 
H -2.4466 10.7685 -.0155 
H -2.4538 13.2626 -.0411 
H 1.8976 13.2637 .0234 
C 3.4030 -1.3087 -.0252 
H 3.8300 -.8309 .8898 
H 3.6198 -2.4073 -.0354 
H 3.7993 ー.8187 -.9472 
-31 ー
スキーム 1 に示す化合物を CAChe システムを用いて，分子構造を入力し，
MMロ，MOPAC計算を行うと，表 1 に示すカルテシアン座標が得られる。
この最適化された座標をMOS-Fの入力データとし β値を求めた。




R1 R2 R3 
H --Q-N02 H 








R2に置換している化合物(β =46.5)よりどに置換している化合物(ß =51. 3)のほうが大





ジベンゾフラン( 1 )を出発原料とし多段階の官能基化により (2 )を単離し，フェ
ニルエチニル化で目的物 (3 )を得た。(スキーム 2)
ジベンゾフラン( 1 )の3・位への置換基の導入はニトロ化のみである 5 ) ので， 3・ニト
ロジベンゾフランから (2) へ多段階を経て合成した。












(a)HNO a1CF~OOH， (b)Pd-C/H VEtOH, (c)NaNOvH~O.v'KBr， (d)CH3VNaOHaq/(白地)剥CI
























プログラムが作動するようになっている 8 〉 o 個々の研究室でMOPACの入力データを作
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